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薬品管理システムの物質マスタデータベースの元データ作成
第2技術室田畑 功
1 はじめに
大学では比較的少量ではあるものの多品種の試薬が使用されており、 中には毒劇物や消防危険物など
法的管理が必要なものがあるため、薬品管理専用のシステムを使って試薬管理を行うところが多い。本
学でも、 和光純薬工業から販売されている薬品管理システム ChemicalDesing(インフォグラム社製)
を導入し、主に文京キャンパスでの試薬管理に使用している。
試薬の適用法令については、試薬会社から出されているカタログデータから入手できるが、試薬会社
によっては一部の法令に未対応であったり情報が不足しているものがあったりするため、法令に基づく
集計時に支障を生じる場合があった。そこで、 本学では、化学物質固有の識別番号CASNoと適用法令
を関連づける物質マスタデータベースをシステムに組み込み、CASNoから適用法令データを自動検索
できるようにした。
本研修では、物質マスタデータベースの元データをカタログデータから作成すると共に、処理の高速
化と登録物質数の増大を目指した。具体的には、エクセノレのプログラム言語 VBA(Visual Basic for 
Applications)を使ってデータ処理のためのマクロプログラムを作成した。また、処理の律速部分を調べ、
より高速にデータ処理を行うための方策を探求した。
2 物質マスタ元データの作成
物質マスタデータベースは、あらかじめ指定された書式の CSVデータをインポー卜する形で、デー
タの追加・更新を行う。 以下に、そのインポート用データの作成方法を述べる。
2.1作成手順
最初に薬品管理システム用として 61'土から提供されたカタログデータ (平成22年版)をエクセノレの
ワークシー トに取り込む。その際、 CASNoなどが勝手に日付に変換されることがあるため、 外部デー
タのデータ取り込み機能を使って、不正に変換されそうな列を文字列の書式として取り込む必要がある。
VBAによるマクロ処理を行う前に、 CASNo.でデータをソートすると共に、 CASNoのない試薬データ
を削除しておく。また、他のメーカーのカタログデータで既にマク ロ処理を行った物質についても削除
しておく。 その上で、以下の流れでデータ処理を行った。
1)試薬和名に 「溶液」など混合物を示す文字列が含まれる場合や濃度が 80%未満の場合など、単一
成分でないと判断される場合は、処理をスキップ
2) 試薬名に濃度など試薬名以外の文字列を含む場合は、その部分を削除
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3) 適用法規の文字列から毒劇法、消防法、特化則、有機則、鉛則、医薬品、麻薬・向精神薬、化審
f去のデータを抽出し、それぞれ対応する入力コードに変換
4) PRTR該当試薬の場合は、 PRTR政令番号を抽出
5) CAS No，からダイオキシン類と判断される場合は別シートに用意した毒性等価係数を引用
6) PRTR政令番号が金属換算係数を要する番号であった場合は、分子式、分子量、及び別シートに
用意した金属原子量から金属換算係数を算出
このような処理を通して、以下の項目から成る元データを作成した。
CASNo，物質名称(J)，物質名称(E)，物質名称(別名1)，物質名称(別名 2)，物質名称(別名 3)， 
分子式，毒劇法コード，消防法コード，安衛法(特化則)コード，安衛法(有機則)コード，
安衛法(鉛)コード，薬事法コード，麻薬及び向精神薬取締法コード，化審法コード，
覚せい舟l及び覚せい剤原料区分， PRTR対象区分， PRTR指定区分，政令番号，
PRTR届出書単位区分， TEF毒性等価係数，換算係数，分子量，比重，水溶解度，
水溶解度単位コード
各入力コードは、種別・類別等で決められており、法令ごとに別表として示されている。
なお、試薬メーカーによりカタログデータの書式や適用法令の記述方法等が異なるため、試薬会社ご
とに専用の変換プログラムを用意する必要があった。また、一部の試薬会社のカタログデータに法令情
報の不足があったため、データ処理の過程で情報の追加も必要であったc
2，2マクロプログラム例 表1 物質マスタ指定フォーマット
リスト 1に和光純薬工業の適用法規の文字列を毒劇物の入 入力コード 区分 等級
カコードに変換するプログラムの一部を示す。 001 毒物 不明
カタログデータ 11列目の適用法令文字列を変数strに格納
002 毒物 特定毒物
003 毒物 1 
し、「康IJ'Jの文字位置を変数posに格納する。「康IJ-Jが存在し 004 毒物 2 
た場合は、物質マスタ用ワークシートの格納先の書式を文字 005 劇物 不明
列にした後、「劇ー」に引き続くローマ数字を元に、毒劇物に
006 劇物 1 
007 劇物 2 
あらかじめ指定された入力コードをワークシート「毒劇法j 008 劇物 3 
リスト 1 毒劇物入力コードへの変換プログラム
strニ Cells(i， ll)，Va!ue 
pos三 InStrO，str， I!劇ー，)
Ifpos > 0 Then 
Worksheet.s("結果").Range("AlウOfIset(u，7).NumberFormat:::: "@" 
str_tmp二 Mid(s廿，pos+2，3)
If InStr(l， str_tmp， "IIIつ>0 Then 
Worksheets("結果")，Range("Al").Of品目(ii，7)，Va!ueニWorkshee白("毒劇法").Range("Al").Of品目(10，0)τ'ext 
E!seIflnStr(I， str_tmp， "II") > 0 Then 
Worksheets("結果").Range("Al")，Of品目(u，7).Value:::: Workshee白("毒劇法")，Range("Al")，O品目(9，ωText
E!seIf InStrU， stctmp， "1")> 0 Then 
Workshee日("結果")，Range("Al")，Offset(ii，7)，Va!ue = Workshee白("毒劇法")，Range("Al")，Offset(8，ωText
E!se 
Worksheets("結果").Range("Al").Offset(ii，7).value : Workshee臼("毒劇法")，Range("Al")，Offset(7，O)，Text 
EndIf 
EndIf 
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(表1)から読み込み、物質マスタ用ワークシートの所定の位置に格納する。
2. 3マクロ処理の高速化
マクロで数万件に及びデータ処理を行う場合、処理時聞が異常に長くなるため、処理効率を上げる工
夫が必要である。
処理時間を短くするには、処理するデータの数を出来るだけ減らせばよい。このため、 2.1で示した
方法で、処理の対象となるデータ数の削減を行った。単一成分でない試薬のスキップも、不要な処理を
行わないための工夫である。
プログラムの工夫としては、二次元配列の利用が挙げられる。表 1のような Rangeオブ、ジェクトを使
ったセノレデータの出し入れは効率が悪く、これを多用すると処理速度が著しく低下する。とのため、プ
ログラムの最初にワークシートのデータ部を二次元配列に転写しておき、以後の処理ではこの配列デー
タを利用し、処理結果の格納も別の二次元配列にすることで、効率が大幅に向上する。データ転写の一
例を以下に示す。
Dim data_a As Variant ① 
n = Worksheets(HカタログデータH).Range (" A1H). End (xlDown). Row -一②
data a = Worksheets(Hカタログデータグ).Range (H AIH). Resize (n， 25)一一③
①では、ワークシートのある範囲のデータを配列として格納するための変数 dataaを Variant型とし
て宣言する。②では、ワークシート「カタログデータ」のA列のデータがある最終行の番号nを取得す
る。③では、「カタログデータ」の A1を左上端としたn行 25列の範囲のデータを data3に2次元配列
として転写する。
和光純薬工業のカタログデータ 51，018行 25列を物質マスタ書式に変換する処理について、データの
出し入れを Rangeオブ、ジェクトで行う場合と 2次元配列で行う場合とで処理時間を比較した結果、前者
が約 21分要したのに対して後者では約 7秒しか要せず、約 180倍高速であることが分かつた。
この他、今回の研修を通して
・ワークシート関数である Vlookup関数を使って検索する場合には、引数の検索対象として 2次元配
列を渡すよりもシート範囲を渡した方が、約 4倍効率が良いこと(検索対象データ数 27，000件の
場合)。
・ある列について特定のデータの有無を調べるには、検索範囲を2次元配列に転写した後、Dictionary
オブ、ジェクトで連想配列化して Existsメソッドを用いて調べることで、データ数27，000件を対象
に約 20，000回調べても l秒以内で終了し、きわめて効率のよい検索が出来ること。
など、大量データを高速に処理するための手法を修得した。
2. 4 デ-~収集結果
各試薬会社のカタログデータの中で、最終的に物質マスタ用に利用したデータの内訳は、平日光純薬工
業 27，067物質、関東化学 6，682物質、ナカライテスク 406物質、キシダ化学 111物質、東京化成 6，700 
物質、シグマアルドリッチ 26，157物質である(合計 67，123物質)。記載した物質数は、試薬会社に優
先順位を付け排他的抽出を行った結果、ユニークな CASNoとして残った物質の数であるo 現在運用中
のシステムの物質マスタデータベースには、平成 20年度版和光純薬工業カタログデータを基にして作
成した 26，831物質が霊長録されているが、今回の研修で作成した物質マスタ用データはその約 2.5倍で
ある。
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3 物質マスヲ元デ-~適用結 表2 カタログデータと物質マス舎利用での適用法令の比較
果
薬品管理システムの物質マ
スタデータベースに、作成した
物質マスタ元データをインポ
ートすることで、システムへの
データの適用を行った。
表 2に、カタログデータ(平
成20年版)から適用法令を抽出
していた時の法令ヒットと、物
質マスタデータベースを利用
した場合の法令ヒットを比較
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した。以前の方法では、和光純薬以外は適用法令漏れがあったが、物質マスタデータベースを参照する
ことで、全てのメーカーで正しく法令が選択されるようになった。
4 おわりに
適用法令を物質マスタデータベースから検索する方式を採用することで、試薬会社によって品質にば
らつきのあるカタログデータの法令情報に頼る必要がなくなった。この方式には、法令改正の/J[にカタ
ログデータを入れ替える必要がないこと、法令改正に迅速かつ簡単に対応できること、 CAS'10 さえ分
かればカタログデータの有無に関係なく法令等の情報を引用できるなどの利点がある。また、総液や混
合物など単一組成以外の試薬でも問題が生じないように、物質マスタと試薬カタログの法令情報をマー
シするようにもしている。
方、 NPO法人「教育研究機関化学物質管理ネットワーク」では、複数の試薬会社のカタログデータ
を元に法令データなどの内容チェック、データ補完、書式の統ーを行った共同利用データベースを作成
し、会員への提供を開始した。適用法令の検索にカクログデータベースを利用している大学では、今後、
このデータベースを利用するところが増えるかも知れない。
薬品管理システムに登録された試薬の適用法令を正しく維持するには、関係法令の改正に合わせた物
質マスタの法令データ修正など、データベースのメンテナンスを継続して行うことが不可欠であり、シ
ステム管理者の責務は更に大きくなったと言える。
